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‚ ´ ¸ÉμÖÐ¥¥ ¢·¥³Ö ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨Ö ¸É·Ê±ÉÊ·Ò ¡¥²±μ¢ ¨ ´Ê±²¥¨´μ¢ÒÌ ±¨-
¸²μÉ É¥¸´μ ¸¢Ö§ ´Ò ¸ ¢μ¶·μ¸ ³¨ · ¸Ï¨·¥´¨Ö ¢μ§³μ¦´μ¸É¥° ¸μ¢·¥³¥´´μ° ³¥-
¤¨Í¨´Ò ¨ £¥´¥É¨±¨. ‹Õ¡Ò¥ ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨Ö É ±μ£μ ·μ¤  μ¸´μ¢ ´Ò ´  ·¥§Ê²ÓÉ É Ì
·¥´É£¥´μ¸É·Ê±ÉÊ·´μ£μ  ´ ²¨§  ±·¨¸É ²²μ¢ ¡¨μ¶μ²¨³¥·μ¢ ´  Ê·μ¢´¥ μÉ¤¥²Ó´ÒÌ
 Éμ³μ¢, ¨ μ´¨ É·¥¡ÊÕÉ ¶·¨³¥´¥´¨Ö ¸ ³μ° ¸μ¢·¥³¥´´μ°  ¶¶ · ÉÊ·Ò ¨ ³¥Éμ-
¤μ¢ [1]. �Ò¸É·μ· ¸ÉÊÐ¨¥ μ¡Ñ¥³Ò ±μ³¶ÓÕÉ¥·´ÒÌ ¡ ´±μ¢ ¤ ´´ÒÌ [2] ¸É·Ê±ÉÊ·
¡¨μ³μ²¥±Ê² ¶·¨¢¥²¨ ± ¸μ§¤ ´¨Õ ´μ¢μ° μ¡² ¸É¨ ´ Ê±¨ Å ¡¨μ¨´Ëμ·³ É¨±¨.
‚ ´ ¸ÉμÖÐ¥¥ ¢·¥³Ö ¤ ´´Ò¥ μ · ¸Ï¨Ë·μ¢ ´´ÒÌ ¡¥²± Ì,   É ±¦¥ „�Š ¨ ��Š
Ì· ´ÖÉ¸Ö ¢ ¸¶¥Í¨ ²Ó´μ³ PDB-Ëμ·³ É¥ [3], £¤¥ ¤²Ö ± ¦¤μ£μ  Éμ³  Ê± § ´Ò
¶ · ³¥É·Ò (´μ³¥· Í¥¶μÎ±¨, ±μ¤ ´Ê±²¥μÉ¨¤ , ±μ¤  ³¨´μ±¨¸²μÉÒ ¨ ¶·μ¸É· ´-
¸É¢¥´´Ò¥ ±μμ·¤¨´ ÉÒ Í¥´É·   Éμ³ ). ‚ ¡ ´±¥ ¤ ´´ÒÌ ¡¥²±μ¢ (Protein Data
Bank) ¨ ´Ê±²¥¨´μ¢ÒÌ ±¨¸²μÉ (Nucleic Acid Database) ¢ ´ ¸ÉμÖÐ¥¥ ¢·¥³Ö ¨³¥-
¥É¸Ö μ±μ²μ 100000 ¸É·Ê±ÉÊ·, ¨ ÔÉ¨ ¡ ´±¨ ¶μ¸ÉμÖ´´μ ¶μ¶μ²´ÖÕÉ¸Ö. � ¶¨¸ ´
·Ö¤ ¶·μ£· ³³, ±μÉμ·Ò¥ ¨¸¶μ²Ó§ÊÕÉ¸Ö ¢ ¶μ¢¸¥¤´¥¢´μ° ¶· ±É¨±¥ ¶·¨ μ¶·¥¤¥²¥-
´¨¨ ¸É·Ê±ÉÊ·Ò ¡¨μ²μ£¨Î¥¸±¨Ì ³μ²¥±Ê² ¨ ¨Ì ¢¨§Ê ²¨§ Í¨¨. ŒÒ · §· ¡μÉ ²¨
³¥Éμ¤Ò ¨  ²£μ·¨É³Ò ¤²Ö ¶μ¸É·μ¥´¨Ö · §²¨Î´ÒÌ ± ·É, μÉμ¡· ¦ ÕÐ¨Ì ·¥²Ó¥Ë
¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ¡¥²±μ¢ ¨ ´Ê±²¥¨´μ¢ÒÌ ±¨¸²μÉ ¢ · ¸¶·¥¤¥²¥´´μ° ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´μ°
¸·¥¤¥.

Œ…’�„› Š��’�ƒ��”ˆ��‚��ˆŸ �…‹Š�‚›• ‘’�“Š’“�

Š· É±μ ¨§²μ¦¨³ ¸É ´¤ ·É´ÊÕ ¶·μÍ¥¤Ê·Ê μ¶·¥¤¥²¥´¨Ö μ·¨¥´É Í¨¨ ¡¨μ¶μ-
²¨³¥·  ¨²¨ ¥£μ Ë· £³¥´É , É ± ± ± ¶·¨ ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨¨ É·¥¡Ê¥É¸Ö § ¤ -
´¨¥ ¶μ¢μ·μÉ  μÉ´μ¸¨É¥²Ó´μ ´¥±μÉμ·μ£μ ¸É ´¤ ·É´μ£μ ¶μ²μ¦¥´¨Ö. PDB-Ë °²
Ë· £³¥´É  ¡¥²±μ¢μ° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò ¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É ¸μ¡μ° Ê¶μ·Ö¤μÎ¥´´μ¥ ³´μ¦¥-
¸É¢μ N Í¥´É·μ¢  Éμ³μ¢, § ¤ ´´ÒÌ ¢ ¶·Ö³μÊ£μ²Ó´μ° ¤¥± ·Éμ¢μ° ¸¨¸É¥³¥ ±μμ·-
¤¨´ É XY Z ¸ ³¥É± ³¨, Ì · ±É¥·¨§ÊÕÐ¨³¨ ¸¢μ°¸É¢  ± ¦¤μ£μ  Éμ³  Ë· £-
³¥´É . „²Ö ¶μ¸É·μ¥´¨Ö ± ·ÉÒ ·¥²Ó¥Ë  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ¡¨μ¶μ²¨³¥·  μÉ´μ¸¨-
É¥²Ó´μ ´¥±μÉμ·μ° ¶²μ¸±μ¸É¨ ¨²¨ Í¥´É·  ³ ¸¸ É·¥¡Ê¥É¸Ö ¶μ¢¥·´ÊÉÓ ¡¨μ¶μ-
²¨³¥· ¨²¨ ¥£μ Ë· £³¥´É ¢ ´ Î ²Ó´μ¥ ¸É ´¤ ·É´μ¥ ¶μ²μ¦¥´¨¥ ¨ ¶·μ¨§¢¥¸É¨
³ ¸ÏÉ ¡¨·μ¢ ´¨¥ ¨§μ¡· ¦¥´¨Ö ´  ± ·É¥ ¸ ÊÎ¥Éμ³ ¢ ´¤¥·¢  ²Ó¸μ¢ÒÌ · ¤¨Ê¸μ¢
 Éμ³μ¢ [4,5].
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’ ± ± ± μ¡Ð¥¥ Î¨¸²μ  Éμ³μ¢ N ³μ¦¥É ¡ÒÉÓ ¤μ¸É ÉμÎ´μ ¡μ²ÓÏ¨³, ¤²Ö ¢Ò-
Î¨¸²¥´¨Ö ±μμ·¤¨´ É Í¥´É·  ÉÖ¦¥¸É¨ μ¡ÒÎ´μ ¨¸¶μ²Ó§ÊÕÉ ´¥±μÉμ·μ¥ ¶μ¤³´μ-
¦¥¸É¢μ μ¤¨´ ±μ¢ÒÌ  Éμ³μ¢ n, Ì · ±É¥·¨§ÊÕÐ¨Ì ±μ´Ë¨£Ê· Í¨Õ ¡¨μ¶μ²¨³¥· 
¨²¨ ¥£μ Ë· £³¥´É  ¸ ¤μ¸É ÉμÎ´μ° ÉμÎ´μ¸ÉÓÕ. ”μ·³Ê²Ò ¤²Ö · ¸Î¥É  ±μμ·¤¨´ É
Í¥´É·  ³ ¸¸ Cx, Cy, Cz Ë· £³¥´É  ¨³¥ÕÉ ¸²¥¤ÊÕÐ¨° ¢¨¤:

Cx =
1
n

n∑
i=1

xi, Cy =
1
n

n∑
i=1

yi, Cz =
1
n

n∑
i=1

zi,

£¤¥ n Å Î¨¸²μ  Éμ³μ¢ ¶μ¤³´μ¦¥¸É¢ ; x, y, z Å ±μμ·¤¨´ ÉÒ  Éμ³μ¢ ¢ ´ Î ²Ó-
´μ° ¸¨¸É¥³¥ μÉ¸Î¥É .

„²Ö ´ Î ²Ó´μ° μ·¨¥´É Í¨¨ Ë· £³¥´É  ¢ ¶·μ¸É· ´¸É¢¥ É·¥¡Ê¥É¸Ö ¢ÒÎ¨-
¸²¨ÉÓ ³μ³¥´ÉÒ ¨´¥·Í¨¨ μÉ´μ¸¨É¥²Ó´μ ± ¦¤μ° ¨§ μ¸¥° ´μ¢ÒÌ ¤¥± ·Éμ¢ÒÌ
¶·Ö³μÊ£μ²Ó´ÒÌ ±μμ·¤¨´ É, ¶·μÌμ¤ÖÐ¨Ì Î¥·¥§ Í¥´É· ³ ¸¸. �μ μ¶·¥¤¥²¥´¨Õ,
³μ³¥´Éμ³ ¨´¥·Í¨¨ Ju ¡¨μ¶μ²¨³¥·  μÉ´μ¸¨É¥²Ó´μ μ¸¨ u ´ §Ò¢ ÕÉ ¢Ò· ¦¥´¨¥

Ju =
n∑

i=1

mir
2
i ,

£¤¥ mi Å ³ ¸¸   Éμ³  Ë· £³¥´É  ¡¨μ³μ²¥±Ê²Ò, ri Å · ¸¸ÉμÖ´¨¥ ÔÉμ° ÉμÎ±¨
μÉ μ¸¨ u.

Œμ³¥´É ¨´¥·Í¨¨ Ì · ±É¥·¨§Ê¥É · ¸¶·¥¤¥²¥´¨¥ ³ ¸¸Ò ¡¨μ¶μ²¨³¥·  μÉ-
´μ¸¨É¥²Ó´μ μ¸¨ ¨ É·¥¡Ê¥É ¤μ¢μ²Ó´μ ¡μ²ÓÏ¨Ì ¢ÒÎ¨¸²¥´¨°. ‚ ´μ¢μ° ¸¨¸É¥³¥
±μμ·¤¨´ É ¢Ò· ¦¥´¨¥ ³μ³¥´É  ¨´¥·Í¨¨ ¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É¸Ö ¢ ¢¨¤¥

Ju = Jx cos2 α + Jy cos2 β + Jz cos2 γ − 2Jxy cos α cos β−
− 2Jxz cos α cos γ − 2Jyz cos β cos γ, (1)

£¤¥

Jx =
∑

mi(y2
i + z2

i ), Jxy =
∑

mixiyi,

Jy =
∑

mi(x2
i + z2

i ), Jxz =
∑

mixizi,

Jz =
∑

mi(x2
i + y2

i ), Jyz =
∑

miyizi

Å μ¸¥¢Ò¥ ¨ Í¥´É·μ¡¥¦´Ò¥ ³μ³¥´ÉÒ ¨´¥·Í¨¨ É¥² . ‚ ³ É·¨Î´μ° Ëμ·³¥ § -
¶¨¸¨:

Ju = eT Je,

£¤¥ e Å μ·É μ¸¨ u, § ¤ ´´Ò° ¢ Ê± § ´´μ° ¸¨¸É¥³¥ ±μμ·¤¨´ É ¸¢μ¨³¨ ´ -
¶· ¢²ÖÕÐ¨³¨ ±μ¸¨´Ê¸ ³¨ (cosα, cos β, cos γ),   eT Å É· ´¸¶μ´¨·μ¢ ´´Ò°
¢¥±Éμ· ÔÉ¨Ì §´ Î¥´¨°.
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Œ É·¨Í 

J =

∥∥∥∥∥∥
Jx −Jxy −Jxz

−Jxy Jy −Jyz

−Jxz −Jyz Jz

∥∥∥∥∥∥
μ¶·¥¤¥²Ö¥É É¥´§μ· ¢Éμ·μ£μ · ´£  Å É¥´§μ· ¨´¥·Í¨¨ É¥² .

ˆ§³¥´ÖÖ ´ ¶· ¢²¥´¨¥ μ¸¨ u ¨, ¸²¥¤μ¢ É¥²Ó´μ, ¨§³¥´ÖÖ ´ ¶· ¢²ÖÕÐ¨¥ ±μ-
¸¨´Ê¸Ò ¢ ¢Ò¡· ´´μ° ¸¨¸É¥³¥ ±μμ·¤¨´ É, ¶μ ¨§¢¥¸É´Ò³ ±μ³¶μ´¥´É ³ É¥´§μ· 
¨´¥·Í¨¨ ³μ¦´μ ´ °É¨ ³μ³¥´É ¨´¥·Í¨¨ ¤²Ö ²Õ¡μ° μ¸¨, ¶·μÌμ¤ÖÐ¥° Î¥·¥§
Í¥´É· ³ ¸¸  Éμ³μ¢ Ë· £³¥´É  O. �μ´ÖÉ¨¥ ³μ³¥´É  ¨´¥·Í¨¨ ¤μ¶Ê¸± ¥É £¥μ-
³¥É·¨Î¥¸±ÊÕ ¨´É¥·¶·¥É Í¨Õ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö ³μ³¥´Éμ¢ ¨´¥·Í¨¨ μÉ´μ¸¨É¥²Ó´μ
μ¸¥° ¶ÊÎ±  ´ ¶· ¢²¥´¨° ¸ Í¥´É·μ³ ¢ ÔÉμ° ÉμÎ±¥.

‚μ§Ó³¥³ ´  μ¸¨ u ÉμÎ±Ê M(x, y, z) ´  · ¸¸ÉμÖ´¨¨, · ¢´μ³ K/
√

Ju μÉ
ÉμÎ±¨ O (K Å · §³¥·´Ò° ±μÔËË¨Í¨¥´É). ’μ£¤  ±μμ·¤¨´ ÉÒ ÔÉμ° ÉμÎ±¨
³μ¦´μ ¢ÒÎ¨¸²¨ÉÓ ¸²¥¤ÊÕÐ¨³ μ¡· §μ³:

x =
(
K/

√
Ju

)
cosα, y =

(
K/

√
Ju

)
cosβ, z =

(
K/

√
Ju

)
cos γ.

�μ¤¸É ¢²ÖÖ ¶μ²ÊÎ¥´´Ò¥ ¨§ ÔÉ¨Ì · ¢¥´¸É¢ §´ Î¥´¨Ö cosα, cosβ, cos γ ¢
¢Ò· ¦¥´¨¥ (1), ¶μ²ÊÎ¨³ Ê· ¢´¥´¨¥ ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ 2-£μ ¶μ·Ö¤± 

Jxx2 + Jyy2 + Jzz
2 − 2Jxyxy − 2Jxzxz − 2Jyzyz = K2. (2)


É  ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓ Ö¢²Ö¥É¸Ö £¥μ³¥É·¨Î¥¸±¨³ ³¥¸Éμ³ ÉμÎ¥± M ¶·¨ ¢¸¥¢μ§-
³μ¦´ÒÌ ´ ¶· ¢²¥´¨ÖÌ μ¸¨ u. �μ¸±μ²Ó±Ê ³μ³¥´É ¨´¥·Í¨¨ μÉ´μ¸¨É¥²Ó´μ ¶·μ-
¨§¢μ²Ó´μ° μ¸¨ ¢¥²¨Î¨´  μÉ²¨Î´ Ö μÉ ´Ê²Ö, Éμ ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓ ´¥ ¨³¥¥É ÉμÎ¥±
´  ¡¥¸±μ´¥Î´μ¸É¨ ¨, §´ Î¨É, Ö¢²Ö¥É¸Ö Ô²²¨¶¸μ¨¤μ³. 
ÉμÉ Ô²²¨¶¸μ¨¤ ´ §Ò-
¢ ÕÉ Ô²²¨¶¸μ¨¤μ³ ¨´¥·Í¨¨. Š ¦¤μ° ÉμÎ±¥ É¥²  ¸μμÉ¢¥É¸É¢Ê¥É ¸¢μ° Ô²²¨¶¸μ¨¤
¨´¥·Í¨¨.

‚Ò¡μ· μ¸¥° ¸¨³³¥É·¨¨ Ô²²¨¶¸μ¨¤  ¨´¥·Í¨¨ (·¨¸. 1) ¢ ± Î¥¸É¢¥ ±μμ·¤¨-
´ É´ÒÌ μ¸¥° ¶μ§¢μ²Ö¥É ¶·¨¢¥¸É¨ Ê· ¢´¥´¨¥ Ô²²¨¶¸μ¨¤  ¨´¥·Í¨¨ (2) ± ± ´μ-

�

J

�

�

Ось симметрии

�¨¸. 1. 
²²¨¶¸μ¨¤ ¨´¥·Í¨¨

´¨Î¥¸±μ° Ëμ·³¥. 	¸¨ ξ, η, ζ ¸¨³³¥É·¨¨
Ô²²¨¶¸μ¨¤  ¨´¥·Í¨¨, ¶μ¸É·μ¥´´μ£μ ¢ ´¥-
±μÉμ·μ° ÉμÎ±¥, Å ÔÉμ £² ¢´Ò¥ μ¸¨ ¨´¥·-
Í¨¨. ‚ ¸¨¸É¥³¥ ±μμ·¤¨´ É ξ, η, ζ ¤²Ö ÔÉμ°
ÉμÎ±¨ ¢Ò· ¦¥´¨¥ ³μ³¥´É  ¨´¥·Í¨¨ Ju

¶·¨μ¡·¥É ¥É ¢¨¤

Ju = Jξ cos2 α + Jη cos2 β + Jζ cos2 γ.

’ ±¨³ μ¡· §μ³, · ¸¶·¥¤¥²¥´¨¥ ³ ¸¸
É¥²  Ì · ±É¥·¨§Ê¥É¸Ö ¸¢Ö§ ´´Ò³¨ ³¥¦¤Ê
¸μ¡μ° ¶μ´ÖÉ¨Ö³¨ É¥´§μ·  ¨´¥·Í¨¨ É¥²  ¨
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Ô²²¨¶¸μ¨¤  ¨´¥·Í¨¨. ‚ £² ¢´ÒÌ μ¸ÖÌ É¥´§μ· ¨´¥·Í¨¨ ¨³¥¥É ³ É·¨ÍÊ ¤¨ £μ-
´ ²Ó´μ£μ ¢¨¤ . ’ ± ± ± ´ ¶· ¢²¥´¨Ö³ £² ¢´ÒÌ μ¸¥° ¨´¥·Í¨¨ ¸μμÉ¢¥É¸É¢ÊÕÉ
μ¸¨ ¸¨³³¥É·¨¨ Ô²²¨¶¸μ¨¤  ¨´¥·Í¨¨,   §´ Î¨É ¨ ¸É Í¨μ´ ·´Ò¥ §´ Î¥´¨Ö ³μ-
³¥´Éμ¢ ¨´¥·Í¨¨, Éμ § ¤ Î  ´ Ìμ¦¤¥´¨Ö ´ ¶· ¢²¥´¨° £² ¢´ÒÌ μ¸¥° ¸¢μ¤¨É¸Ö ±
· ¸¸³μÉ·¥´¨Õ Ô±¸É·¥³Ê³  ¢Ò· ¦¥´¨Ö (2) ¶·¨ Ê¸²μ¢¨¨

f(cosα, cos β, cos γ) = cos2 α + cos2 β + cos2 γ − 1 = 0, (3)

¨²¨, ÎÉμ Éμ ¦¥, ± · ¸¸³μÉ·¥´¨Õ ´¥μ¡Ìμ¤¨³μ£μ Ê¸²μ¢¨Ö Ô±¸É·¥³Ê³  ËÊ´±Í¨¨

φ(cos α, cosβ, cos γ) = Ju(cos α, cosβ, cos γ) − λf(cos α, cosβ, cos γ),

£¤¥ λ Å ´¥μ¶·¥¤¥²¥´´Ò° ³´μ¦¨É¥²Ó (³¥Éμ¤ ‹ £· ´¦ ). “¸²μ¢¨¥ ¸É Í¨μ´ ·-
´μ¸É¨ ËÊ´±Í¨¨ φ(cosα, cos β, cos γ) ¤ ¥É

∂φ

∂Xi
=

∂Ju

∂Xi
− λ

∂f

∂Xi
= 0 (i = 1, 3), (4)

£¤¥ X1 = cosα, X2 = cosβ, X3 = cos γ.

…¸²¨ ±μ·´¨ Ê· ¢´¥´¨Ö (4) · §²¨Î´Ò, Éμ, ¶μ¤¸É ¢²ÖÖ §´ Î¥´¨Ö λ ¢ ¸¨-
¸É¥³Ê (3), ´ °¤¥³ ¤²Ö ± ¦¤μ£μ λi ¸¢μ° ´ ¡μ· cosα, cosβ, cos γ, ±μÉμ·Ò°
μ¶·¥¤¥²Ö¥É ¸μμÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¥¥ ´ ¶· ¢²¥´¨¥ £² ¢´μ° μ¸¨ ¢ ¢Ò¡· ´´μ° ¸¨¸É¥³¥
±μμ·¤¨´ É XY Z. ˆ§¢¥¸É´μ, ÎÉμ ¥¸²¨ Ê· ¢´¥´¨¥ (4) ¨³¥¥É ¤¢  · ¢´ÒÌ ±μ·´Ö,
Éμ ¤¢  £² ¢´ÒÌ ³μ³¥´É  ¨´¥·Í¨¨ · ¢´Ò ³¥¦¤Ê ¸μ¡μ°,   Ô²²¨¶¸μ¨¤ ¨´¥·Í¨¨
Ö¢²Ö¥É¸Ö Ô²²¨¶¸μ¨¤μ³ ¢· Ð¥´¨Ö. ‚ ¸²ÊÎ ¥ · ¢¥´¸É¢  ¢¸¥Ì ±μ·´¥° Ê· ¢´¥-
´¨Ö (4) Ô²²¨¶¸μ¨¤ ¨´¥·Í¨¨ ¶·¥¢· Ð ¥É¸Ö ¢ ¸Ë¥·Ê.

…¸²¨ ¡¨μ¶μ²¨³¥· ¨²¨ ¥£μ Ë· £³¥´É ¨³¥¥É μ¸Ó ³ É¥·¨ ²Ó´μ° ¸¨³³¥É·¨¨,
Éμ ÔÉ  μ¸Ó Ö¢²Ö¥É¸Ö £² ¢´μ° Í¥´É· ²Ó´μ° μ¸ÓÕ, ¨ ¢ É ±μ³ ¸²ÊÎ ¥ ¶·¨ ´ ²¨Î¨¨
¶²μ¸±μ¸É¨ ³ É¥·¨ ²Ó´μ° ¸¨³³¥É·¨¨ ¤²Ö ²Õ¡μ° ÉμÎ±¨ ÔÉμ° ¶²μ¸±μ¸É¨ μ¤´ 
¨§ £² ¢´ÒÌ μ¸¥° ¸μ¢¶ ¤ ¥É ¸ ¶¥·¶¥´¤¨±Ê²Ö·μ³, ¢μ¸¸É ¢²¥´´Ò³ ± ¶²μ¸±μ¸É¨
¸¨³³¥É·¨¨ ¢ ¤ ´´μ° ÉμÎ±¥.

„²Ö ¢ÒÎ¨¸²¥´¨Ö ´ ¶· ¢²ÖÕÐ¨Ì ¶·¨³¥´¥´ ¶·Ö³μ° ³¥Éμ¤ Ÿ±μ¡¨, ±μÉμ·Ò°
¶μ§¢μ²Ö¥É μ¤´μ¢·¥³¥´´μ μ¶·¥¤¥²ÖÉÓ ¢¸¥ ¸μ¡¸É¢¥´´Ò¥ §´ Î¥´¨Ö ¨ ¸μ¡¸É¢¥´´Ò¥
¢¥±Éμ·Ò. ˆ¸Ìμ¤Ö ¨§ ÔÉμ£μ, ³μ¦´μ ¸± § ÉÓ, ÎÉμ ¤ ´´Ò° ³¥Éμ¤ ¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É
¸μ¡μ° Î¨¸²¥´´μ¥ ¶·¥μ¡· §μ¢ ´¨¥ ± £² ¢´Ò³ μ¸Ö³ ¶μÉμ³Ê, ÎÉμ ¸μ¡¸É¢¥´´Ò¥
¢¥±Éμ·Ò Xj Ö¢²ÖÕÉ¸Ö ´¥¶μ¸·¥¤¸É¢¥´´μ ¢¥±Éμ·-¸Éμ²¡Í ³¨ ³ É·¨ÍÒ ¶·¥μ¡· -
§μ¢ ´¨° X ,   ¸μ¡¸É¢¥´´Ò¥ §´ Î¥´¨Ö λj Å ÔÉμ ¤¨ £μ´ ²Ó´Ò¥ Ô²¥³¥´ÉÒ ¤¨ £μ-
´ ²Ó´μ° ³ É·¨ÍÒ D ¢ ¶·¥μ¡· §μ¢ ´¨¨ XT AX = D.
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ˆ¸¶μ²Ó§Ê¥É¸Ö ³¥Éμ¤ ¢· Ð¥´¨° Ÿ±μ¡¨ ¤²Ö ´ Ìμ¦¤¥´¨Ö ¸μ¡¸É¢¥´´ÒÌ §´ -
Î¥´¨° ³ É·¨ÍÒ:

Tpq =

⎛
⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎝

1 0 · · 0 · · · 0 · · 0
0 1 · · 0 · · · 0 · · 0
· · · · · · · · · · · ·
0 0 · 1 0 · · · 0 · · 0
0 0 · · cosϕ · · · sin ϕ · · 0
0 0 · · 0 1 · · 0 · · 0
· · · · · · · · · · · ·
0 0 · · 0 · · 1 0 · · 0
0 0 · · − sinϕ · · · cosϕ · · 0
0 0 · · 0 · · · 0 1 · 0
· · · · · · · · · · · ·
0 0 · · 0 · · · 0 · · 1

⎞
⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎠

| |
p-° q-°

¸Éμ²¡¥Í ¸Éμ²¡¥Í

−p-Ö ÖÎ¥°± 

−q-Ö ÖÎ¥°± 

„²Ö ¢ÒÎ¨¸²¥´¨Ö ³ É·¨ÍÒ ¶·¥μ¡· §μ¢ ´¨Ö X ³Ò ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ²¨ ³¥Éμ¤ ¨É¥-
· Í¨°:

1) ¢Ò¡μ· Ô²¥³¥´É  a
(k)
pq ¨§ ³ É·¨ÍÒ A(k);

2) ¢ÒÎ¨¸²¥´¨¥ A(k+1) = T T
pqA

(k)Tpq, k = 0, 1, . . .;

3) ±μ´¥Í ¢ÒÎ¨¸²¥´¨° ¶·¨
∑n

1,i�=j

∣∣∣a(k+1)
ij

∣∣∣2 < ε , ¢ ¶·μÉ¨¢´μ³ ¸²ÊÎ ¥

Ê¢¥²¨Î¥´¨¥ k ´  1 ¨ ¶¥·¥Ìμ¤ ± ¶.1.
‚ ·¥§Ê²ÓÉ É¥ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨° ¶μ²ÊÎ ¥³ ³ É·¨ÍÊ, ¢ ±μÉμ·μ° ¸ ÉμÎ´μ¸ÉÓÕ ε > 0

¤¨ £μ´ ²Ó´Ò¥ Ô²¥³¥´ÉÒ Ö¢²ÖÕÉ¸Ö ¶·¨¡²¨¦¥´¨Ö³¨ ¸μ¡¸É¢¥´´ÒÌ §´ Î¥´¨°,  
¸Éμ²¡ÍÒ ¶·μ¨§¢¥¤¥´¨Ö ¢¸¥Ì ¶¥·¥³¥´´ÒÌ Tpq Å ¶·¨¡²¨¦¥´¨Ö³¨ ¸μ¡¸É¢¥´´ÒÌ
¢¥±Éμ·μ¢.

‚ ´ °¤¥´´μ° ¸¨¸É¥³¥ ¶·μ¸É· ´¸É¢¥´´ÒÌ ¶·Ö³μÊ£μ²Ó´ÒÌ ¤¥± ·Éμ¢ÒÌ ±μ-
μ·¤¨´ É ³Ò ³μ¦¥³ ¢Ò¡· ÉÓ μ¸Ó Z ¸μ¢¶ ¤ ÕÐ¥° ¸ ³ ±¸¨³ ²Ó´Ò³ §´ Î¥´¨¥³
³μ³¥´É  ¨´¥·Í¨¨ (¤²Ö £μ·¨§μ´É ²Ó´μ£μ · ¸¶μ²μ¦¥´¨Ö ³μ²¥±Ê²Ò) ¨²¨ ¸μ¢¶ -
¤ ÕÐ¥° ¸ ³¨´¨³ ²Ó´Ò³ §´ Î¥´¨¥³ ³μ³¥´É  ¨´¥·Í¨¨ (¤²Ö ¢¥·É¨± ²Ó´μ£μ · ¸-
¶μ²μ¦¥´¨Ö ³μ²¥±Ê²Ò).

‚Éμ·μ° ¢ ·¨ ´É ¡μ²ÓÏ¥ ¶μ¤Ìμ¤¨É ¤²Ö ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨Ö ¶·μÉÖ¦¥´´ÒÌ ¸¶¨· -
²¥¢¨¤´ÒÌ ¸É·Ê±ÉÊ·, ¨ ¶·¨ ÔÉμ³ μ¸¨ Z ¨ Y ± ± ¡Ò ³¥´ÖÕÉ¸Ö ³¥¸É ³¨,   μ¸Ó X
¸μμÉ¢¥É¸É¢Ê¥É ¸·¥¤´¥³Ê §´ Î¥´¨Õ ³μ³¥´É  ¨´¥·Í¨¨ Ô²²¨¶¸μ¨¤ . ’ ±¨³ μ¡· -
§μ³, ³Ò ¶μ²ÊÎ ¥³ ¶· ¢ÊÕ ¤¥± ·Éμ¢Ê ¸¨¸É¥³Ê ±μμ·¤¨´ É; μ¸Ó ´ ¶· ¢²¥´  ±
´ ¡²Õ¤ É¥²Õ, μ¸Ó Y Å ¢²¥¢μ,   μ¸Ó Z Å ¢¢¥·Ì. Œ ¸ÏÉ ¡¨·μ¢ ´¨¥ μ¸ÊÐ¥-
¸É¢²Ö¥É¸Ö ¶μ μ¸¨ Z É ±¨³ μ¡· §μ³, ÎÉμ¡Ò ¡¨μ¶μ²¨³¥· ¨²¨ ¥£μ Ë· £³¥´É ¡Ò²¨
¢¨¤´Ò ´ ¨²ÊÎÏ¨³ μ¡· §μ³.
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‚μ±·Ê£ Í¥´É·  ÉÖ¦¥¸É¨ Ë· £³¥´É  ¸É·μ¨É¸Ö ¸Ë¥·  ¸ · ¤¨Ê¸μ³ R = 1.
�μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓ ¸Ë¥·Ò ¶μ±·Ò¢ ¥É¸Ö · ¢´μ³¥·´μ° ¸¥É±μ° ¸ § ¤ ´´Ò³ Î¨¸²μ³ Ê§-
²μ¢ K ¢ §μ¤¨ ± ²Ó´μ³ ´ ¶· ¢²¥´¨¨ ¨ 2K ¢  §¨³ÊÉ ²Ó´μ³. “§²Ò ¸¥É±¨ ´ 
¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ¸Ë¥·Ò ¸μμÉ¢¥É¸É¢ÊÕÉ  §¨³ÊÉ ²Ó´μ³Ê ¨ §μ¤¨ ± ²Ó´μ³Ê Ê£² ³ ¸Ë¥-
·¨Î¥¸±¨Ì ±μμ·¤¨´ É ¤²Ö § ¤ ´´μ£μ  Éμ³  ¸²¥¤ÊÕÐ¨³ μ¡· §μ³:

ϕ Å Ê£μ² ³¥¦¤Ê · ¤¨Ê¸μ³-¢¥±Éμ·μ³  Éμ³  ¨ μ¸ÓÕ X ¢ ¶²μ¸±μ¸É¨ XY ;
ψ Å Ê£μ² ³¥¦¤Ê · ¤¨Ê¸μ³-¢¥±Éμ·μ³  Éμ³  ¨ ¶μ²Ö·´μ° μ¸ÓÕ Z.

ÉμÉ ¶μ¤Ìμ¤ ¶μ§¢μ²Ö¥É ¸· ¢´¨É¥²Ó´μ ¶·μ¸Éμ ¶μ²ÊÎ ÉÓ ± ·ÉÊ ·¥²Ó¥Ë  ¤²Ö

£²μ¡Ê²Ö·´ÒÌ ¡¥²±μ¢ ¶μ¸·¥¤¸É¢μ³ ¶μ¸É·μ¥´¨Ö ¶·μ¥±Í¨¨ ¨§ Í¥´É·  ±μμ·¤¨´ É
¢¤μ²Ó · ¤¨Ê¸ -¢¥±Éμ·  ¢ § ¤ ´´Ò° Ê§¥² ±μμ·¤¨´ É´μ° ¸¥É±¨ ´  ¸Ë¥·¥. …¸²¨
¶·¨ ÔÉμ³ ¢ Ê§¥² ¶μ¶ ¤ ÕÉ ÉμÎ±¨ ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¥° ´¥¸±μ²Ó±¨Ì  Éμ³μ¢, Éμ ¢Ò-
¡¨· ¥É¸Ö ´ ¨¡μ²¥¥ Ê¤ ²¥´´ Ö ¨§ ´¨Ì. ’ ±¨³ μ¡· §μ³, ³Ò ¶μ²ÊÎ ¥³ É ¡²¨ÍÊ
§´ Î¥´¨° ¤²Ö ± ¦¤μ£μ Ê§²  ¸¥É±¨, ±μÉμ· Ö ¢ ¤ ²Ó´¥°Ï¥³ ¨¸¶μ²Ó§ÊÕÉ¸Ö ¤²Ö
¶μ¸É·μ¥´¨Ö ¨§μ²¨´¨° ·¥²Ó¥Ë  ¨ £· ´¨Í  Éμ³μ¢ ´  ± ·É¥. ‘Ëμ·³¨·μ¢ ´´μ¥
´  ¸Ë¥·¥ μÉμ¡· ¦¥´¨¥ ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ¡¨μ¶μ²¨³¥·  ¨²¨ ¥£μ Ë· £³¥´É  Ö¢²Ö¥É¸Ö
¶·μ³¥¦ÊÉμÎ´Ò³, ¡ §μ¢Ò³. „²Ö ¶μ²ÊÎ¥´¨Ö ± ·É ³μ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¥°
³μ¦´μ ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ÉÓ ²¨¡μ ¶·μ¥±Í¨Õ ´  ¶²μ¸±μ¸ÉÓ, ²¨¡μ Í¨²¨´¤·¨Î¥¸±ÊÕ · §-
¢¥·É±Ê, ± ± ¡Ê¤¥É μ¶¨¸ ´μ ¤ ²ÓÏ¥.

„²Ö £²μ¡Ê²Ö·´ÒÌ ¡¥²±μ¢ ¶¥·¢μ´ Î ²Ó´μ ¡Ò²  ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ´  ¶·μ¥±Í¨Ö ¶μ-
¢¥·Ì´μ¸É¨ ¸Ë¥·Ò ´  ¶²μ¸±μ¸ÉÓ ¶μ ³¥Éμ¤Ê �¨Éμ¢ Ä• ³³¥·  [8], ±μÉμ·Ò° Î ¸Éμ
¨¸¶μ²Ó§Ê¥É¸Ö ¢  ¸É·μ´μ³¨¨. Šμμ·¤¨´ ÉÒ ¶·μ¥±Í¨¨ ¸¢Ö§ ´Ò ¸ Ê£² ³¨ ϕ ¨ ψ
¶μ Ëμ·³Ê² ³

x = 2m sinψ sin
ϕ

2
, y = m cos

ψ

2
,

£¤¥

m = 1/

√
1 + sin ψ cos

ϕ

2
, −π � ϕ � π, −π

2
� ψ � π

2
.

�·¨ ÔÉμ³ ¶·¥¤¶μ² £ ¥É¸Ö, ÎÉμ ´ ¡²Õ¤ É¥²Ó ´ Ìμ¤¨É¸Ö ¢ Í¥´É·¥ ¸Ë¥·Ò ¨
¢ Í¥´É· ²Ó´μ° Î ¸É¨ ± ·ÉÒ, μ£· ´¨Î¥´´μ° ±μμ·¤¨´ É´Ò³¨ ³¥É± ³¨ Z ¨ Y ,
¢¨¤¨É ¨§μ¡· ¦¥´¨¥ ¶¥·¥¤ ¸μ¡μ°,   ¸¶· ¢  ¨ ¸²¥¢  μÉ ÔÉμ° μ¡² ¸É¨ ´  ± ·É¥,
¸μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ, ¶·μ¥Í¨·Ê¥É¸Ö ¨§μ¡· ¦¥´¨¥ § ¤´¥° ¶μ²Ê¸Ë¥·Ò. ‚ ·¥§Ê²ÓÉ É¥
¶μ²ÊÎ ¥É¸Ö · ¢´μ¢¥²¨± Ö Ô²²¨¶É¨Î¥¸± Ö ¶·μ¥±Í¨Ö, Ì · ±É¥·¨§ÊÕÐ Ö¸Ö §´ -
Î¨É¥²Ó´Ò³¨ ´¥²¨´¥°´Ò³¨ ¨¸± ¦¥´¨Ö³¨ (·¨¸. 2).

ˆ¸± ¦¥´¨Ö ¶μ ±· Ö³ Í¥´É· ²Ó´μ° ¶μ²μ¸Ò ± ·ÉÒ ³μ¦´μ Î ¸É¨Î´μ ±μ³-
¶¥´¸¨·μ¢ ÉÓ ¢· Ð¥´¨¥³ ± ·ÉÒ ¢μ±·Ê£ μ¸¨ Z, ´μ ¢¡²¨§¨ ¶μ²Õ¸μ¢ §´ Î¨É¥²Ó-
´Ò¥ ´¥²¨´¥°´Ò¥ ¨¸± ¦¥´¨Ö μ¸É ÕÉ¸Ö ¢ ²Õ¡μ³ ¸²ÊÎ ¥. Š·μ³¥ Éμ£μ,  Éμ³Ò,
´ Ìμ¤ÖÐ¨¥¸Ö ¢¡²¨§¨ Í¥´É·  ÉÖ¦¥¸É¨ ¡¨μ¶μ²¨³¥·  ¨²¨ ¥£μ Ë· £³¥´É , ®§ £μ-
· ¦¨¢ ÕÉ¸Ö¯ ¡μ²¥¥ Ê¤ ²¥´´Ò³¨  Éμ³ ³¨ ³μ²¥±Ê²Ò (·¨¸. 3).

‚ ¸¨²Ê Ê± § ´´ÒÌ ¶·¨Î¨´ ¢ É ±μ° ¶·μ¥±Í¨¨ ¶· ±É¨Î¥¸±¨ ´¥¢μ§³μ¦´μ ¨¸-
¶μ²Ó§μ¢ ÉÓ Ï± ²Ê · ¸¸ÉμÖ´¨°. �μ ³¥É± ³ ³μ¦´μ ¨§³¥·¨ÉÓ · ¸¸ÉμÖ´¨¥ Éμ²Ó±μ
¢ ¶·μ¸É· ´¸É¢¥ ³¥¦¤Ê ¢Ò¡· ´´Ò³¨ Í¥´É· ³¨ ¢¨¤¨³μ° ¶ ·Ò  Éμ³μ¢ ¡¨μ¶μ-
²¨³¥·  ¨²¨ ¥£μ Ë· £³¥´É . „²Ö ¤¨ ²μ£μ¢μ° μ¡· ¡μÉ±¨ ¨§μ¡· ¦¥´¨Ö ´  ± ·É¥

6



�¨¸. 2. 	¡Ð¨° ¢¨¤ · ¢´μ¢¥²¨±μ° Ô²-
²¨¶É¨Î¥¸±μ° ¶·μ¥±Í¨¨ �¨Éμ¢ Ä• ³³¥· 
(§ ÏÉ·¨Ìμ¢ ´Ò ÊÎ ¸É±¨ ± ·ÉÒ · ¢´μ°
¶²μÐ ¤¨ ´  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ¸Ë¥·Ò)

�¨¸. 3. �·¨³¥· ± ·ÉÒ  Éμ³μ¢ £²μ¡Ê²Ö·-
´μ£μ ¡¥²±  ¸ ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´μ° · ¸±· ¸-
±μ°  Éμ³μ¢  §μÉ  ¢ ¶·μ¥±Í¨¨ �¨Éμ¢ Ä
• ³³¥· 

(´ ´¥¸¥´¨Ö É¥±¸Éμ¢ÒÌ ³¥Éμ±, ¢Ò¤¥²¥´¨Ö ¨²¨ ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´μ° · ¸±· ¸±¨  Éμ-
³μ¢) ¶¥·¥Ìμ¤ ¢ ¸Ë¥·¨Î¥¸±ÊÕ ¸¨¸É¥³Ê ±μμ·¤¨´ É ¶·μ¨§¢μ¤¨É¸Ö ¶μ Ëμ·³Ê² ³
¢ ¶·¥¤¶μ²μ¦¥´¨¨, ÎÉμ · ¤¨Ê¸ ¸Ë¥·Ò R = 1:

R =
√

x2 + y2 + z2, ϕ = arctan(y/x), φ = arctan(
√

x2 + y2/z).

�·μ¥Í¨·μ¢ ´¨¥ ÉμÎ¥± ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨  Éμ³μ¢ ´  ¸¥É±Ê ¸Ë¥·Ò ¥¤¨´¨Î´μ£μ
· ¤¨Ê¸  ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´μ Ê¶·μÐ ¥É ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´Ò¥ Ëμ·³Ê²Ò ¶·¨ ¨§³¥´¥´¨¨ ¢¨¤ 
± ·ÉÒ.

„²Ö ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨Ö ¢ÒÉÖ´ÊÉÒÌ Ë¨¡·¨²²Ö·´ÒÌ ¸É·Ê±ÉÊ· ¶·μ¥±Í¨Ö �¨Éμ¢ Ä
• ³³¥·  ³ ²μ ¶μ¤Ìμ¤¨É. �μ ÔÉμ° ¶·¨Î¨´¥ ´ ³¨ ¡Ò² · §· ¡μÉ ´ ³¥Éμ¤
¶μ¸É·μ¥´¨Ö ± ·ÉÒ ¢ ¢¨¤¥ μ·Éμ£μ´ ²Ó´ÒÌ ¸¥Î¥´¨° ¢¤μ²Ó μ¸¨ Z ¸ ¶·μ¥Í¨·μ-
¢ ´¨¥³ ´  ¸Ë¥·Ê ÉμÎ¥± ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨  Éμ³μ¢ ¢ · ¤¨ ²Ó´μ° ¶²μ¸±μ¸É¨. �μ-
¸·¥¤¸É¢μ³ ¶·¥¤²μ¦¥´´μ£μ ¶¸¥¢¤μ±μ´Ëμ·³´μ£μ ¶·¥μ¡· §μ¢ ´¨Ö SC (SphereÄ
Cylinder) Ê¤ ²μ¸ÉÓ ®· §¢¥·´ÊÉÓ¯ ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓ ¸Ë¥·Ò ´  ¶·Ö³μÊ£μ²Ó´ÊÕ ¶μ-
¢¥·Ì´μ¸ÉÓ Í¨²¨´¤·  ¶μ Ëμ·³Ê² ³

x = x0 + x0 sin
ϕ

4
sign (sinψ)

√
2, y = y0 − y0 cos ψ/(1 +

| sin ψ|
2

), (5)

£¤¥ x0, y0 Å ¤¥± ·Éμ¢Ò¥ ±μμ·¤¨´ ÉÒ Í¥´É·  ± ·ÉÒ. ‚¢μ¤Ö ¶μ¶· ¢±Ê ´  · ¸-
¸ÉμÖ´¨¥ ¤μ μ¸¨ Z, ³Ò ¶μ²ÊÎ ¥³ ± ·ÉÊ  Éμ³μ¢ ¡¥²±  ¸ ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´μ ³¥´ÓÏ¨³¨
¨¸± ¦¥´¨Ö³¨ ¨ ¸μ Ï± ²μ° ¶μ μ¸¨ Z ¢  ´£¸É·¥³ Ì. ‘μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ, ¡Ò² 
¢¢¥¤¥´  ¶μ¶· ¢± , § ¢¨¸ÖÐ Ö μÉ · ¸¸ÉμÖ´¨Ö ¤μ μ¸¨ Í¨²¨´¤· :

cosψ = Zi
S

RS
, sin ϕ =

y

r
.

£¤¥ i Å ´μ³¥· ¸μμÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¥£μ Ê§²  ´  ¸Ë¥·¥ ¢  §¨³ÊÉ ²Ó´μ³ ´ ¶· ¢²¥´¨¨,
S Å ±μÔËË¨Í¨¥´É ³ ¸ÏÉ ¡¨·μ¢ ´¨Ö, RS Å · ¤¨Ê¸ ¸Ë¥·Ò, r Å · ¤¨ ²Ó´μ¥
· ¸¸ÉμÖ´¨¥  Éμ³  ¤μ μ¸¨ Z, Zi Å ±μμ·¤¨´ É  § ¤ ´´μ£μ ¸¥Î¥´¨Ö.
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‚ ´¤¥·¢  ²Ó¸μ¢Ò · ¤¨Ê¸Ò  Éμ³μ¢ Ra ¡Ò²¨ ¨§³¥´¥´Ò ¸²¥¤ÊÕÐ¨³ μ¡· §μ³:

Ra = Ra · r S

RS
.

	¡· É´Ò° ¶¥·¥¢μ¤ ¨§ ¸¨¸É¥³Ò ¤¥± ·Éμ¢ÒÌ ±μμ·¤¨´ É ± ·ÉÒ ¢ ¶μ²Ö·´ÊÕ
¸¨¸É¥³Ê ±μμ·¤¨´ É ¸Ë¥·Ò ¶·μ¨§¢μ¤¨É¸Ö ¶μ Ëμ·³Ê² ³

ϕ = 4 arctan (
x̄

4
(
√

8 − x̄2), φ = arcsin (ȳ
√

2 − ȳ2) + π/2, (6)

£¤¥ x̄ ¨ ȳ ¸μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ · ¢´Ò

x̄ = 2
x − x0

x0
, ȳ =

y0 − y

y0
.

…¸²¨ ¢ ·¥§Ê²ÓÉ É¥ ÔÉ¨Ì ¢ÒÎ¨¸²¥´¨° Ê£μ² ϕ � 0, Éμ Ê¢¥²¨Î¨¢ ¥³ ¥£μ ´  2π.
Œ¥Éμ¤¨±  ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö £²μ¡Ê²Ö·´ÒÌ ¡¥²±μ¢. ƒ²μ¡Ê²Ö·´Ò¥ ¡¥²±¨

¶·¥¤¸É ¢²ÖÕÉ ¸μ¡μ° ¸¶²¥É¥´¨¥ Í¥¶μÎ¥±  Éμ³μ¢ ¢ ¢¨¤¥ ±²Ê¡± . �  ¶¥·¢μ³ ÔÉ ¶¥
¶μ ±μμ·¤¨´ É ³ ‘- ²ÓË   Éμ³μ¢ Ê£²¥·μ¤  ´ Ìμ¤¨É¸Ö ¶μ²μ¦¥´¨¥ Í¥´É·  ³ ¸¸ ¨
¢ÒÎ¨¸²ÖÕÉ¸Ö £² ¢´Ò¥ ³μ³¥´ÉÒ ¨´¥·Í¨¨. Šμμ·¤¨´ ÉÒ ¢¸¥Ì  Éμ³μ¢ Ë· £³¥´É 
¡¥²±  ¶¥·¥¸Î¨ÉÒ¢ ÕÉ¸Ö ¢ ¸μ¡¸É¢¥´´ÊÕ ¸¨¸É¥³Ê ±μμ·¤¨´ É, μ¸¨ ±μÉμ·μ° ¸μ-
¢¶ ¤ ÕÉ ¸ £² ¢´Ò³¨ ³μ³¥´É ³¨ ¨´¥·Í¨¨. 	¡ÒÎ´μ ¢ ± Î¥¸É¢¥ ¢Ìμ¤´ÒÌ ¶ · -
³¥É·μ¢ § ¤ ÕÉ ¨³Ö PDB-Ë °²  ¨ Î¨¸²μ · §¡¨¥´¨° μ¡² ¸É¨ ± ·Éμ£· Ë¨Î¥¸±μ°
¶·μ¥±Í¨¨, ±μÉμ·μ¥ μ¶·¥¤¥²Ö¥É · §·¥Ï¥´¨¥ ± ·ÉÒ.

�  ¢Éμ·μ³ ÔÉ ¶¥ ¢ ÔÉμ° ¸¨¸É¥³¥ ±μμ·¤¨´ É ¤²Ö ± ¦¤μ° ÉμÎ±¨ ± ·ÉÒ ¢ÒÎ¨-
¸²Ö¥É¸Ö · ¸¸ÉμÖ´¨¥ ¢¤μ²Ó · ¤¨Ê¸ -¢¥±Éμ·  ¨§ Í¥´É·  ¨´¥·Í¨¨ ¤²Ö ¶μ¸É·μ¥´¨Ö
± ·ÉÒ ·¥²Ó¥Ë  μ¸É É±μ¢ ¨²¨  Éμ³μ¢. …¸²¨ · ¤¨Ê¸-¢¥±Éμ· ¶¥·¥¸¥± ¥É ¶μ¢¥·Ì-
´μ¸É¨ ¸Ë¥· ´¥¸±μ²Ó±¨Ì  Éμ³μ¢, Éμ ¢ ÔÉμ³ ¸²ÊÎ ¥ ¡¥·¥É¸Ö ³ ±¸¨³ ²Ó´μ Ê¤ -
²¥´´ Ö ÉμÎ± .

„²Ö Ê¸É· ´¥´¨Ö ´¥μ¶·¥¤¥²¥´´μ¸É¥°, ¸¢Ö§ ´´ÒÌ ¸ · §·Ò¢μ³ ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨,
¸μ¸ÉμÖÐ¥° ¨§  Éμ³μ¢ ±μ´¥Î´μ£μ · §³¥· , ¶·¨ · ¸Î¥É¥ ¢¢μ¤¨É¸Ö ¤μ¡ ¢±  Radd

± · ¤¨Ê¸ ³ ¢¸¥Ì  Éμ³μ¢ ³μ¤¥²¨. 
ÉμÉ ¶·¨¥³ ¶·¨¢μ¤¨É ± ¸£² ¦¨¢ ´¨Õ ¤¥É ²¥°
¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ³μ¤¥²¨ ¡¥²± .

�¥²Ó¥Ë ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ μ¶¨¸Ò¢ ¥É¸Ö ¨§μ²¨´¨Ö³¨, ±μÉμ·Ò¥ ¸μμÉ¢¥É¸É¢ÊÕÉ
ÉμÎ± ³ ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨, ´ Ìμ¤ÖÐ¨³¸Ö ´  · ¢´μ³ Ê¤ ²¥´¨¨ μÉ Í¥´É·  ³ ¸¸ ³μ²¥-
±Ê²Ò. „²Ö ¡μ²¥¥ £² ¤±μ£μ ¨§μ¡· ¦¥´¨Ö ÔÉ¨Ì ²¨´¨° ·¥±μ³¥´¤Ê¥É¸Ö § ¤ ¢ ÉÓ
¡μ²¥¥ Î ¸Éμ¥ ¶μ±·ÒÉ¨¥ ¸Ë¥·Ò Ê§² ³¨ ±μμ·¤¨´ É´μ° ¸¥É±¨, É ± ± ± ¨§μ²¨-
´¨¨ ¸É·μÖÉ¸Ö ¶μ ¶·¨´Í¨¶Ê ¶μ¨¸±  ¡²¨¦ °Ï¥° · ¢´μÊ¤ ²¥´´μ° μÉ μ¸¨ Z
ÉμÎ±¨ ¢ ¤¢ÊÌ μ·Éμ£μ´ ²Ó´ÒÌ ´ ¶· ¢²¥´¨ÖÌ. „²Ö ¡Ò¸É·μ° μÍ¥´±¨ ÉμÎ´μ¸É¨
ÔÉμ°  ¶¶·μ±¸¨³ Í¨¨ ¨¸¶μ²Ó§Ê¥É¸Ö ¨´É¥£·¨·μ¢ ´¨¥ ³¥Éμ¤μ³ ‘¨³¶¸μ´  ¸  ¢-
Éμ³ É¨Î¥¸±¨³ ¢Ò¡μ·μ³ Ï £ . „ ´´Ò°  ²£μ·¨É³ Ìμ·μÏμ μ¶¨¸Ò¢ ¥É ·¥²Ó¥Ë
¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ³μ²¥±Ê²Ò, Ëμ·³  ±μÉμ·μ° ³μ¦¥É ¡ÒÉÓ § ¤ ´  Ô²²¨¶¸μ¨¤μ³ ¸ ´¥-
¡μ²ÓÏ¨³ ¸μμÉ´μÏ¥´¨¥³ μ¸¥°. „²Ö ¡¥²±μ¢ ¸²μ¦´μ° Ëμ·³Ò ·¥±μ³¥´¤Ê¥É¸Ö ¨¸-
¸²¥¤μ¢ ÉÓ ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓ ± ¦¤μ£μ ¤μ³¥´  ¶μ μÉ¤¥²Ó´μ¸É¨. ‡ ³¥É´Ò¥ ¨¸± ¦¥´¨Ö
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�¨¸. 4. �·¨³¥· ´ ²μ¦¥´¨Ö ± ·ÉÒ
¸Ì¥³Ò ‘- ²ÓË  Í¥¶μÎ±¨  Éμ³μ¢
´  ± ·ÉÊ ·¥²Ó¥Ë  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨
Éμ£μ ¦¥ £²μ¡Ê²Ö·´μ£μ ¡¥²±  ¸
¤¢Ê³Ö Ö¤· ³¨ ¢ ¶·μ¥±Í¨¨ �¨Éμ¢ Ä
• ³³¥· 

¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ´  ¶·μ¥±Í¨¨ ´ ¡²Õ¤ ÕÉ¸Ö
¢¡²¨§¨ μ¸¨ Z ¶·¨ §´ Î¥´¨ÖÌ Ï¨·μÉÒ μÉ 70
¤μ 90 ◦ (·¨¸. 4).

Œμ£ÊÉ ¡ÒÉÓ ¶μ¸É·μ¥´Ò É·¨ μ¸´μ¢´ÒÌ
É¨¶  ± ·É: ± ·É  ·¥²Ó¥Ë , ± ·É  μ¸É É±μ¢,
± ·É   Éμ³μ¢. �  ± ·É Ì ¢Éμ·μ£μ ¨ É·¥-
ÉÓ¥£μ É¨¶  ¢Ò¢μ¤ÖÉ¸Ö £· ´¨ÍÒ μ¸É É±μ¢ ¨²¨
 Éμ³μ¢, ´ Ìμ¤ÖÐ¨¥¸Ö ´  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ³μ²¥-
±Ê²Ò. ‘μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ, ÔÉ¨ ± ·ÉÒ Ö¢²ÖÕÉ¸Ö
± ·É ³¨ ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´μ° · ¸±· ¸±¨ ¶μ ¦¥-
² ´¨Õ ¶μ²Ó§μ¢ É¥²Ö. Š ·ÉÒ Ê± § ´´ÒÌ É¨-
¶μ¢ ³μ¦´μ ´ ²μ¦¨ÉÓ ¤·Ê£ ´  ¤·Ê£ .

�¥¤μ¸É É±μ³ ¤ ´´μ£μ ¶μ¤Ìμ¤  Ö¢²Ö¥É¸Ö
§ ¢¨¸¨³μ¸ÉÓ · §³¥·   Éμ³μ¢ μÉ · ¸¸ÉμÖ´¨Ö
¤μ Í¥´É·  ÉÖ¦¥¸É¨ Ë· £³¥´É  ¡¥²± .

Œ¥Éμ¤¨±  ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö Ë¨¡·¨²²Ö·´ÒÌ ¡¥²±μ¢. �·¨ ¨¸¸²¥¤μ-
¢ ´¨¨ ¸É·Ê±ÉÊ·Ò Ë¨¡·¨²²Ö·´ÒÌ ¡¥²±μ¢ ¶·μ¥±Í¨Ö �¨Éμ¢ Ä• ³³¥·  ³ ²μ-
¶·¨£μ¤´ , ¤  ¨ ¸ ³ Ë· £³¥´É Ê¤μ¡´μ ¶·¥¤¸É ¢¨ÉÓ ¢¤μ²Ó μ¸¨ Z. „²Ö ¶μ-
¸É·μ¥´¨Ö Í¨²¨´¤·¨Î¥¸±μ° ¶·μ¥±Í¨¨ ¡Ò² · §· ¡μÉ ´  ²£μ·¨É³ ¶μ¸É·μ¥´¨Ö
· ¤¨ ²Ó´ÒÌ ¸¥Î¥´¨°, μ·Éμ£μ´ ²Ó´ÒÌ μ¸¨ Z (·¨¸. 5).

�¨¸. 5. ‘Ì¥³  ¶μ¸É·μ¥´¨Ö Í¨-
²¨´¤·¨Î¥¸±μ° ¶·μ¥±Í¨¨

’ ± ± ± · ¸¸ÉμÖ´¨Ö ³¥¦¤Ê  Éμ³ ³¨ ¢ÒÎ¨-
¸²ÖÕÉ¸Ö ¢ ¶·μ¸É· ´¸É¢¥ ¨ ´¥ § ¢¨¸ÖÉ μÉ ¸¨-
¸É¥³Ò ±μμ·¤¨´ É ± ·ÉÒ, ³Ò ¶·¨³¥´¨²¨ ¶¸¥¢-
¤μ±μ´Ëμ·³´μ¥ ¶·¥μ¡· §μ¢ ´¨¥ [7] ¶¥·¢μ£μ É¨¶ 
¤²Ö ¸Ë¥·Ò ± ¶·Ö³μÊ£μ²Ó´μ° μ¡² ¸É¨ ¸ ¸μμÉ´μ-
Ï¥´¨¥³ ¸Éμ·μ´ 1:2, ¨¸¶μ²Ó§ÊÖ Ëμ·³Ê²Ò (5). ’¨¶
SC-¶·¥μ¡· §μ¢ ´¨Ö μ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö É¥³, ÎÉμ ´ Ï 
μ¡² ¸ÉÓ ¸¢Ö§´ Ö ¨ ´¥¶·¥·Ò¢´ Ö,   Ê£²Ò ³¥¦¤Ê
²¨´¨Ö³¨ ¶· ±É¨Î¥¸±¨ ¢ ²Õ¡μ° ÉμÎ±¥ ¸μÌ· ´ÖÕÉ
§´ Î¥´¨¥ ¨ ´ ¶· ¢²¥´¨¥ μÉ¸Î¥É  (¶·μÉ¨¢ Î ¸μ-
¢μ° ¸É·¥²±¨). Šμ´Ëμ·³´Ò¥ μÉμ¡· ¦¥´¨Ö ¢¶¥·-
¢Ò¥ ¶·¨³¥´¨² ‹. 
°²¥· ¢ 1777 £. ¤²Ö ± ·Éμ£· -
Ë¨·μ¢ ´¨Ö Î ¸É¨ ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ §¥³´μ£μ Ï ·  ´ 
¶²μ¸±μ¸É¨ [8,9].

„²Ö ¶μ¸É·μ¥´¨Ö Í¨²¨´¤·¨Î¥¸±μ° ¶·μ¥±-
Í¨¨ ¸´ Î ²  ¢Ò¡¨· ¥É¸Ö ÉμÎ±  ´  §μ¤¨ ± ²Ó´μ°
μ¸¨ Z = 0. ‚ μ·Éμ£μ´ ²Ó´μ° ¶²μ¸±μ¸É¨ ± ÔÉμ°
μ¸¨ ¶μ¸²¥¤μ¢ É¥²Ó´μ ´ Ìμ¤ÖÉ¸Ö ÉμÎ±¨ ´  ¸Ë¥-

· Ì ¢μ±·Ê£ Í¥´É·μ¢  Éμ³μ¢, ³ ±¸¨³ ²Ó´μ Ê¤ ²¥´´ÒÌ μÉ μ¸¨ Z, ¤²Ö ± ¦¤μ£μ
¶μ²Ö·´μ£μ ¢¥±Éμ·  ρ. ‚ ¸²ÊÎ ¥ μÉ¸ÊÉ¸É¢¨Ö  Éμ³μ¢ ¢ § ¤ ´´μ³ ´ ¶· ¢²¥´¨¨
· ¸¸ÉμÖ´¨¥ L = −99 (Ëμ´). „²Ö μ¸É ²Ó´ÒÌ ÉμÎ¥± ´   §¨³ÊÉ ²Ó´μ° μ¸¨ ¸
¶μ¸ÉμÖ´´Ò³ Ï £μ³ Δz ¢ Í¨±²¥ ¶·μ¢μ¤ÖÉ¸Ö  ´ ²μ£¨Î´Ò¥ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨Ö.
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�¨¸. 6. �¥§Ê²ÓÉ É S‘-¶·¥μ¡· §μ-
¢ ´¨Ö ¸¨¸É¥³Ò ±μμ·¤¨´ É ¸Ë¥·Ò ´ 
¡μ±μ¢ÊÕ ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓ Í¨²¨´¤·  (§ -
É¥³´¥´Ò · ¢´μ¢¥²¨±¨¥ ´  ¶μ¢¥·Ì-
´μ¸É¨ ¸Ë¥·Ò μ¡² ¸É¨)

„ ´´Ò°  ²£μ·¨É³ Ìμ·μÏμ μ¶¨¸Ò¢ ¥É
·¥²Ó¥Ë ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ¢ÒÉÖ´ÊÉμ£μ Ë· £³¥´É 
³μ²¥±Ê²Ò. Š ± Ê¦¥ μÉ³¥Î ²μ¸Ó, SC-¶·¥-
μ¡· §μ¢ ´¨¥ ¨³¥¥É ´¥§´ Î¨É¥²Ó´Ò¥ ¨¸± ¦¥-
´¨Ö ¶μ ±· Ö³ ± ·ÉÒ (·¨¸. 6) ¢ ¸· ¢´¥´¨¨
¸ ¨§¢¥¸É´Ò³¨ ¢ ± ·Éμ£· Ë¨¨ Í¨²¨´¤·¨Î¥-
¸±¨³¨ ¶·μ¥±Í¨Ö³¨ (´ ¶·¨³¥·, ¤²Ö ¶·μ¥±-
Í¨¨ Œ¥·± Éμ· ) [8]. �·¨ ÔÉμ³ ´  ± ·É¥ ¶μ
μ¸¨ Z ³Ò ¨³¥¥³ Ï± ²Ê · ¸¸ÉμÖ´¨°,   ¶μ
μ¸¨ Y Å Ê£²Ò ´ ¶· ¢²¥´¨Ö ϕ ¢ ¶²μ¸±μ¸É¨
¸¥Î¥´¨Ö.

Œ¥Éμ¤¨±  ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö „�Š. �·¨ · §· ¡μÉ±¥  ²£μ·¨É³  ¤²Ö ¶μ-
¸É·μ¥´¨Ö ± ·É „�Š É·¥¡μ¢ ²μ¸Ó ¨´ Î¥ ¢Ò¡¨· ÉÓ μ¸Éμ¢ Ë· £³¥´É  „�Š, ¨§-
³¥´¨ÉÓ ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´ÊÕ · ¸±· ¸±Ê ´Ê±²¥μÉ¨¤μ¢, ¨§³¥´¨ÉÓ μ¡Ð¨° ¢¨¤ ± ·ÉÒ.

Éμ ¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É ¨´É¥·¥¸ ¤²Ö ¤¥É ²Ó´μ£μ ¨§ÊÎ¥´¨Ö · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö § ·Ö¤μ¢
 Éμ³μ¢ ´  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ¡μ²ÓÏμ° ¡μ·μ§¤±¨ „�Š [10], ± ±μÉμ·Ò³ μ¡ÒÎ´μ
¶·¨¸μ¥¤¨´ÖÕÉ¸Ö ¡¥²±¨. „²Ö ¶μ¸É·μ¥´¨Ö ± ·É ¢ SC-Í¨²¨´¤·¨Î¥¸±μ° ¶·μ¥±Í¨¨
¨¸¶μ²Ó§μ¢ ²¨ Ê· ¢´¥´¨Ö (5) ¨ (6).

’ ± ± ± ¢ „�Š ¨ ��Š ¨³¥ÕÉ¸Ö ¸μ¢¸¥³ ´¥¡μ²ÓÏ¨¥ · §²¨Î¨Ö ¢ ¤²¨´¥ ´Ê-
±²¥μÉ¨¤μ¢ ¨ ¢³¥¸Éμ É¨³¨´  ¢ „�Š ³Ò ¨³¥¥³ Ê· Í¨² ¢ ��Š, Éμ ¤²Ö ± ·Éμ£· -
Ë¨·μ¢ ´¨Ö ¸¶¨· ²Ó´ÒÌ ��Š ´¥ ¶μÉ·¥¡μ¢ ²μ¸Ó · §· ¡ ÉÒ¢ ÉÓ μÉ¤¥²Ó´μ° ¶·μ-
£· ³³Ò. ‚ ± Î¥¸É¢¥ ÔÉ ²μ´  ¡· ²¨ μ¤´μ¢¨É±μ¢Ò° Ë· £³¥´É ‚-„�Š, ¢ ±μÉμ·μ³
´  Ê·μ¢´¥ PDB-Ë °²  μ¸É ¢²Ö²¨ μ¤´Ê ¨²¨ ¤¢¥ Í¥¶μÎ±¨. ‚ ¦´μ μÉ³¥É¨ÉÓ ¢μ§-
³μ¦´μ¸ÉÓ ¢±²ÕÎ¥´¨Ö ¢ Ë· £³¥´É ³ ±·μ³μ²¥±Ê²Ò μ¤´μ¢·¥³¥´´μ ¡¥²±  ¨ „�Š,

�¨¸. 7. �·¨³¥· ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ -
´¨Ö Ë· £³¥´É  „�Š ¸ ¡¥²±μ³

��Š (·¨¸. 7). �¥²Ó¥Ë ¡Ê¤¥É ¸É·μ¨ÉÓ¸Ö ¤²Ö
¢¸¥Ì ¢Ò¡· ´´ÒÌ  Éμ³μ¢,   ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´ÊÕ
· ¸±· ¸±Ê  Éμ³μ¢ ¡¥²±  ¢ ÔÉμ³ ¸²ÊÎ ¥ ´¥μ¡-
Ìμ¤¨³μ § ¤ ¢ ÉÓ ¢·ÊÎ´ÊÕ.

�μ¶ÒÉ±¨ μ¤´μ¢·¥³¥´´μ£μ ¶·μ¥Í¨·μ¢ -
´¨Ö  Éμ³μ¢ ¨§ ¢Ò¡· ´´μ° ÉμÎ±¨ ´  μ¸¨ Z ¢
¶·Ö³μ³ (μÉ μ¸¨ Z) ¨ μ¡· É´μ³ ´ ¶· ¢²¥´¨¨
(¨§¢´¥) ¤²Ö ± ¦¤μ£μ · ¤¨ ²Ó´μ£μ ¸·¥§  ³μ-
²¥±Ê²Ò ´¥ Ê¢¥´Î ²¨¸Ó Ê¸¶¥Ìμ³. ‚μ-¶¥·¢ÒÌ,
 ²£μ·¨É³ Ê¶μ·Ö¤μÎ¨¢ ´¨Ö  Éμ³μ¢ ¡¥²±  ´ 
± ·É¥ ¢ ¶·μ¥±Í¨¨ �¨Éμ¢ Ä• ³³¥·  · ´¥¥
¡Ò² § ¶·μ£· ³³¨·μ¢ ´ ´  · ¡μÉÊ Éμ²Ó±μ ¸

¶μ²μ¦¨É¥²Ó´Ò³¨ · ¸¸ÉμÖ´¨Ö³¨ ¤μ μ¸¨ Z,   ¢μ-¢Éμ·ÒÌ, ¶·¨ ³ ²ÒÌ · ¸¸ÉμÖ-
´¨ÖÌ  Éμ³μ¢ μÉ´μ¸¨É¥²Ó´μ μ¸¨ ¸¨³³¥É·¨¨ Í¨²¨´¤·¨Î¥¸±μ° ¶·μ¥±Í¨¨ ´ ¡²Õ-
¤ ²μ¸Ó Ê¤¢μ¥´¨¥ ±μ´ÉÊ·μ¢ μÉ¤¥²Ó´ÒÌ  Éμ³μ¢ ¶μ ¶·¨Î¨´¥ ¶μÉ¥·¨ ÉμÎ´μ¸É¨ ¢Ò-
Î¨¸²¥´¨°,   ÔÉÊ μ¡² ¸ÉÓ ¨ É·¥¡μ¢ ²μ¸Ó ¨¸¸²¥¤μ¢ ÉÓ. ˆ¸¶μ²Ó§μ¢ ´¨¥  ¶¶ · É 
¤¢μ°´μ° ÉμÎ´μ¸É¨ ¡Ò²μ ´¥¶·¨¥³²¥³μ, É ± ± ± ÔÉμ ¥Ð¥ ¢ 2Ä3 · §  ¸μ±· -
Ð ²μ ¤μ¶Ê¸É¨³μ¥ · §·¥Ï¥´¨¥ ± ·É. � ²μ¦¥´¨¥  Éμ³μ¢ ¨§ § ¤´¥° ¶μ²Ê¸Ë¥·Ò
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�¨¸. 8. ‘· ¢´¥´¨¥ ·¥§Ê²ÓÉ -
Éμ¢ ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö Ë· £-
³¥´É  „�Š ¸ ·¥§Ê²ÓÉ É ³¨
3D-³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ¸ ¶μ³μ-
ÐÓÕ ¶·μ£· ³³Ò PyMol [11]

´  ¨§μ¡· ¦¥´¨Ö  Éμ³μ¢ ¢ Í¥´É· ²Ó´μ° μ¡² ¸É¨ ± ·ÉÒ ¶μ¸²¥ ¤μ¶μ²´¨É¥²Ó´μ£μ
³ ¸ÏÉ ¡¨·μ¢ ´¨Ö ¨ μ·Éμ£μ´ ²Ó´μ£μ ¶·μ¥Í¨·μ¢ ´¨Ö ´  ¶²μ¸±μ¸ÉÓ ZOY ¶μ§¢μ-
²¨²μ ¢¢¥¸É¨ · ¢´Ò¥ Ï± ²Ò · ¸¸ÉμÖ´¨° ¢ ¶²μ¸±μ¸É¨ ± ·ÉÒ. �·¨ ÔÉμ³ ·¥²Ó¥Ë
¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ „�Š μ¶·¥¤¥²Ö²¸Ö ´  μ¸´μ¢ ´¨¨ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨Ö · ¸¸ÉμÖ´¨° ÉμÎ¥±
 Éμ³μ¢ ¤μ ¶²μ¸±μ¸É¨ ZOY ,   ´¥ ¶μ · ¤¨Ê¸Ê-¢¥±Éμ·Ê ¤μ Í¥´É·  ³ ¸¸  Éμ³μ¢,
± ± ÔÉμ ¡Ò²μ ¢ ¸²ÊÎ ¥ ¡¥²±μ¢.

� ¸±μ²Ó±μ Ê¤ Î´μ ÔÉμ ¡Ò²μ ·¥ ²¨§μ¢ ´μ, ³μ¦´μ ¸Ê¤¨ÉÓ ¶μ ·¨¸. 8, £¤¥ ¤²Ö
¸· ¢´¥´¨Ö ¢Ò¢¥¤¥´Ò ¨§μ¡· ¦¥´¨Ö ´¥§ ¢¨¸¨³μ£μ 3D-³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö (¸¶· ¢ )
¨ μ¸Éμ¢ Ë· £³¥´É  ÔÉμ° ³μ²¥±Ê²Ò (¸²¥¢ ).

�  ÔÉμ³ ·¨¸Ê´±¥ Ìμ·μÏμ ¢¨¤´Ò ¡μ²ÓÏ Ö ¨ ³ ² Ö ¡μ·μ§¤±¨ „�Š. �·¨
ÔÉμ³ ¶· ±É¨Î¥¸±¨ ¶μ²´μ¸ÉÓÕ ¸μÌ· ´¨²¨¸Ó ¢¸¥ ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´Ò¥ ¢μ§³μ¦´μ¸É¨
± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö ¨ ³μ¦´μ ¶·μ¢μ¤¨ÉÓ ¸²¥¤ÊÕÐ¨¥ É¨¶Ò  ´ ²¨§  Ë· £³¥´É :

1)  ´ ²¨§ μ¸μ¡¥´´μ¸É¥° ·¥²Ó¥Ë  ¨ μ¶·¥¤¥²¥´¨¥ Ëμ·³¨·ÊÕÐ¨Ì ¥£μ  Éμ³-
´ÒÌ £·Ê¶¶;

2) ¶μ¨¸± ±² ¸É¥·μ¢, ¸μ¤¥·¦ Ð¨Ì  Éμ³´Ò¥ £·Ê¶¶Ò μ¶·¥¤¥²¥´´μ£μ É¨¶ ,
´ ¶·¨³¥·, § ·Ö¦¥´´Ò¥;

3)  ´ ²¨§ μ¡² ¸É¥° ¸¢Ö§Ò¢ ´¨Ö ¸¶¨· ²Ó´ÒÌ ³μ²¥±Ê² „�Š ¨ ��Š ¸ ²¨£ ´-
¤ ³¨ ¨ ¡¥²± ³¨;

4) ¸· ¢´¨É¥²Ó´Ò°  ´ ²¨§ ¸É·Ê±ÉÊ·Ò ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ³ÊÉ ´É´ÒÌ ¶μ ´Ê±²¥μ-
É¨¤´μ³Ê ¸μ¸É ¢Ê ¸¶¨· ²Ó´ÒÌ ³μ²¥±Ê² „�Š ¨ ��Š;

5)  ´ ²¨§ ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨, ´ ¶·¨³¥·, ²μ± ²¨§ Í¨Õ ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´μ ¢ ¦´ÒÌ
ÊÎ ¸É±μ¢ ¶μ¸²¥¤μ¢ É¥²Ó´μ¸É¨, ¶μ¨¸± ¢μ§³μ¦´ÒÌ ³¥¸É ¸¢Ö§Ò¢ ´¨Ö ¤ ´´μ° ³μ-
²¥±Ê²Ò ¸ ¤·Ê£¨³¨ ³μ²¥±Ê² ³¨ ¨ ³´μ£μ¥ ¤·Ê£μ¥.

‚ ¦´μ, ÎÉμ ¶·¨ ÔÉμ³ ¡Ò²  μ¡¥¸¶¥Î¥´  ¢μ§³μ¦´μ¸ÉÓ § ¤ ´¨Ö ´ Î ²Ó´ÒÌ
Ê£²μ¢ ¶μ¢μ·μÉ  Ë· £³¥´É  ³ ±·μ³μ²¥±Ê²Ò μÉ´μ¸¨É¥²Ó´μ ± ¦¤μ° ¨§ μ¸¥° ¤¥-
± ·Éμ¢ÒÌ ±μμ·¤¨´ É ¢ ¶·μ¸É· ´¸É¢¥.

‡�Š‹�—…�ˆ…

� §¢¨ÉÒ¥ ¢ · ¡μÉ¥ ³¥Éμ¤Ò ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö · ¸Ï¨·ÖÕÉ ¢μ§³μ¦´μ¸É¨
¤²Ö ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨Ö ¨ ¢¨§Ê ²¨§ Í¨¨ [6,12].

‚ ¶·μÍ¥¸¸¥ · §· ¡μÉ±¨ · ¸¸³μÉ·¥´´ÒÌ ³¥Éμ¤μ¢ ´ ³¨ ¡Ò²¨ ·¥Ï¥´Ò ¸²¥-
¤ÊÕÐ¨¥ ¢ ¦´Ò¥ § ¤ Î¨:
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• � §¢¨É ´μ¢Ò° ¶μ¤Ìμ¤ ¶μ¸É·μ¥´¨Ö Í¨²¨´¤·¨Î¥¸±μ° ¸¨¸É¥³Ò ±μμ·¤¨´ É
¤²Ö ¢¨§Ê ²¨§ Í¨¨  Éμ³μ¢ ¡¥²±μ¢ÒÌ ¸É·Ê±ÉÊ· ¸ ³¨´¨³ ²Ó´Ò³¨ ¨¸± ¦¥´¨Ö³¨
¶·¨ ¸μÌ· ´¥´¨¨ ¨´É¥·Ë¥°¸  ¶·μ£· ³³ ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö, μ¸´μ¢ ´´μ£μ ´ 
¨¸¶μ²Ó§μ¢ ´¨¨ ¶·μ³¥¦ÊÉμÎ´μ° ¸Ë¥·¨Î¥¸±μ° ¸¨¸É¥³Ò ±μμ·¤¨´ É.

• �  μ¸´μ¢¥ ÔÉμ£μ ¶μ¤Ìμ¤  · §· ¡μÉ ´  ³¥Éμ¤¨±  ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö Ë¨-
¡·¨²²Ö·´ÒÌ ¡¥²±μ¢, „�Š ¨ ��Š ¸ ¢¢¥¤¥´¨¥³ Ï± ²Ò ¨§³¥·¥´¨° ¢  ´£¸É·¥³ Ì;
Ê¸É· ´¥´  § ¢¨¸¨³μ¸ÉÓ ¢¨§Ê ²¨§ Í¨¨  Éμ³μ¢ μÉ · ¸¸ÉμÖ´¨Ö ¤μ Í¥´É·  ³ ¸¸.

• „²Ö ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨Ö ¡¥²±μ¢ ¨ ´Ê±²¥¨´μ¢ÒÌ ±¨¸²μÉ ¸μ§¤ ´μ ´¥±μÉμ·μ¥
¶μ¤μ¡¨¥ ®¸Ê¶¥·³¨±·μ¸±μ¶ ¯ ¸ ¢μ§³μ¦´μ¸ÉÓÕ ¶μ¸É·μ¥´¨Ö ·¥²Ó¥Ë  ´  Ëμ´¥
ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´μ° · ¸±· ¸±¨  Éμ³μ¢ ¸ · ¢´μ³¥·´μ° Ï± ²μ° ¢ £μ·¨§μ´É ²Ó´μ³
¨ ¢¥·É¨± ²Ó´μ³ ´ ¶· ¢²¥´¨ÖÌ ± ·ÉÒ (¢  ´£¸É·¥³ Ì).

� §· ¡μÉ ´´Ò¥  ²£μ·¨É³Ò ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö ¨ ¸μμÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¥¥ ¶·μ-
£· ³³´μ¥ μ¡¥¸¶¥Î¥´¨¥ ³μ£ÊÉ ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ÉÓ¸Ö ¤²Ö ¤¥É ²Ó´μ£μ ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨Ö ´μ-
¢ÒÌ ¡¥²±μ¢ ¨ ¨Ì ±μ³¶²¥±¸μ¢, ¶·¨ · §· ¡μÉ±¥ ´μ¢μ£μ ±² ¸¸  ²¥± ·¸É¢ ¨ ·¥Ï¥-
´¨¨ ´¥±μÉμ·ÒÌ § ¤ Î £¥´´μ° ¨´¦¥´¥·¨¨.

� ¡μÉ  ¶μ¤¤¥·¦ ´  £· ´Éμ³ �””ˆ 11-07-00374.

‹ˆ’…��’“��

1. �²Ó¡¥·É¸ �. ¨ ¤·. Œμ²¥±Ê²Ö·´ Ö ¡¨μ²μ£¨Ö ±²¥É±¨. ‚ 3-Ì É. Œ.: Œ¨·, 1994.
2. http://www.rcsb.org/pdb/statistics/holdings.do
3. Westbrook J., Fitzgerard P. M. The PDB format, mmCIF formats and other data for-

mats. Structural Bioinformatics. P. E. Bourne and H.Weissig. Hoboken, New York:
John Wiley & Sons, Inc., 2003. P. 161Ä179.

4. Barlow D.J., Thornton J. M. Interactive Map Projection Algorithm for Illustrating Pro-
tein Surfaces // J. Molec. Graphics. 1986. V. 4. P. 97Ä100.

5. Bondi A. Van der Waals Volumes and Radii // J. Phys. Chem. 1964. V. 68. P. 441Ä451.
6. �Ë ´ ¸Ó¥¢ �. �. ¨ ¤·. Šμ³¶²¥±¸ ¶·μ£· ³³ ¤²Ö ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö ¨ ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨Ö

¡¥²±μ¢ ¨ ´Ê±²¥¨´μ¢ÒÌ ±¨¸²μÉ. ‘μμ¡Ð¥´¨¥ 	ˆŸˆ P10-2011-108. „Ê¡´ , 2011.
7. ‹ ¢·¥´ÉÓ¥¢ Œ. �., ˜ ¡ É �. ‚. Œ¥Éμ¤Ò É¥μ·¨¨ ËÊ´±Í¨° ±μ³¶²¥±¸´μ£μ ¶¥·¥³¥´-

´μ£μ. 4-¥ ¨§¤., ¤μ¶ ¨ ¨¸¶·. Œ.: � Ê± , 1973.
8. Porter W. Introduction to Map Projections. New York: Marcel Dekker, 1979.
9. Œ¥Ð¥·Ö±μ¢ ƒ. �. ’¥μ·¥É¨Î¥¸±¨¥ μ¸´μ¢Ò ³ É¥³ É¨Î¥¸±μ° ± ·Éμ£· Ë¨¨. Œ.: �¥¤· ,

1968.
10. —¨·£ ¤§¥ �. �., ‹ ·¨μ´μ¢  …. �. 	¶·¥¤¥²ÖÕÐ Ö ·μ²Ó ±² ¸É¥·μ¢ ¶μ²Ö·´ÒÌ μ¸É É-

±μ¢ ¢ ¸É·Ê±ÉÊ· Ì ¡¥²±μ¢ÒÌ Ë ±Éμ·μ¢ ¶·¨ Ê§´ ¢ ´¨¨ ¡μ²ÓÏμ° ¡μ·μ§¤±¨ ¤¢ÊÌ¸¶¨-
· ²Ó´μ° B-„�Š // Œμ²¥±Ê²Ö·´ Ö ¡¨μ²μ£¨Ö. 2003. T. 37, ¢Ò¶. 2. C. 266Ä276.

11. http://www.pymol.org/

12. Afanasiev O. A. et al. Software Complex for Computing Surface Maps of Helical
Biopolymer Molecule Proteins and Nucleic Acids // Int. Conf. ®Mathematical Modeling

and Computational Physics¯, Dubna, July 7Ä11, 2009, Book of Abstracts. P. 171.

�μ²ÊÎ¥´μ 18 ¤¥± ¡·Ö 2012 £.



�¥¤ ±Éμ· Œ. ˆ. ‡ ·Ê¡¨´ 

�μ¤¶¨¸ ´μ ¢ ¶¥Î ÉÓ 03.04.2013.
”μ·³ É 60× 90/16. �Ê³ £  μË¸¥É´ Ö. �¥Î ÉÓ μË¸¥É´ Ö.

“¸². ¶¥Î. ². 0,94. “Î.-¨§¤. ². 1,11. ’¨· ¦ 225 Ô±§. ‡ ± § º 57953.

ˆ§¤ É¥²Ó¸±¨° μÉ¤¥² 	¡Ñ¥¤¨´¥´´μ£μ ¨´¸É¨ÉÊÉ  Ö¤¥·´ÒÌ ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨°
141980, £. „Ê¡´ , Œμ¸±μ¢¸± Ö μ¡²., Ê².†μ²¨μ-ŠÕ·¨, 6.

E-mail: publish@jinr.ru
www.jinr.ru/publish/


